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Tóm tắt. Sự ức chế ăn mòn của amoxicillin (AMO) trên thép các bon nhẹ trong môi trường HCl 1 M đã 
được nghiên cứu bằng phương pháp thực nghiệm và hóa tính toán. Hiệu quả ức chế ăn mòn của AMO 
lên thép tăng lên khi tăng nồng độ AMO và đạt cực đại (84,72%) ở 25 °C và nồng độ AMO 100 mg·L–1. 
Một vài thông số hóa lượng tử được tính toán dựa trên cấu hình tối ưu của AMO ở mức ở mức lý thuyết 
B3LYP/6-31+G(d,p). Mô phỏng động lực học phân tử và mô phỏng Monte Carlo được ứng dụng để tìm 
cấu hình hấp phụ bền nhất của AMO trên bề mặt Fe(110) và làm rõ cơ chế của quá trình ức chế ăn mòn. 
Kết quả cho thấy AMO là một chất ức chế ăn mòn hiệu quả đối với thép các bon nhẹ trong dung dịch 
HCl 1 M. 
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Abstract. The corrosion inhibition of amoxicillin (AMO) on mild carbon steels in 1 M HCl acid solution 
was studied experimentally and with computational chemistry techniques. The inhibition efficiency 
increases with the concentration of AMO, reaching the maximal value (84.72%) at 100 mg·L–1 and 25 °C. 
Several quantum chemical parameters were calculated based on the optimal configuration of AMO at 
the theoretical level of B3LYB/6-31+G(d,p). Molecular dynamics and Monte Carlo simulation were used 
to configure the most robust absorption configuration on the surface of Fe(110) and clarify the 
mechanism of the inhitition process. The results show that AMO is an effective corrosion inhibitor. 
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1 Mở đầu 
Trong những thập kỷ qua, hóa học xanh đã 
nhấn mạnh tầm quan trọng của việc bảo vệ môi 
trường và sức khoẻ con người theo cách có lợi về 
kinh tế nhằm tránh các chất độc và giảm chất thải. 
Trên thực tế hiện nay, sinh khối và các nguyên liệu 
tái tạo có nhiều ứng dụng tiềm năng trong công 
nghiệp với các nguyên tắc hóa học xanh và bền 
vững. Một trong những lĩnh vực mà hóa học xanh 
thường được áp dụng cho sản phẩm có nguồn gốc 
từ sinh khối, mang lại sự đổi mới về mặt giảm tác 
động môi trường, là bảo vệ bề mặt kim loại. Hiện 
tượng ăn mòn thép trong môi trường axit là vấn đề 
đặc biệt quan trọng trong công nghiệp. Các dung 
dịch có tính axit mạnh được sử dụng rộng rãi trong 
các ngành công nghiệp để tẩy sạch bề mặt kim loại 
trong quá trình sản xuất và bảo quản [1]. Trong đó, 
axit clohidric là một trong những chất được sử 
dụng rộng rãi nhất. Để kiểm soát, ngăn ngừa hoặc 
ức chế quá trình ăn mòn kim loại, con người đã sử 
dụng nhiều hóa chất khác nhau. Nhiều hợp chất 
hữu cơ tổng hợp có hoạt tính chống ăn mòn tốt và 
giá thành thấp, nhưng hầu hết chúng đều có độc 
tính cao đối với cả con người và môi trường. Do 
vậy, việc tìm kiếm và sử dụng các chất ức chế xanh 
là cần thiết vì chúng có thể phân hủy sinh học và 
có thể tái tạo. Giá trị của chúng còn được tăng lên 
nếu sử dụng một số thành phần có trong chất thải 
để ứng dụng khả thi trong các lĩnh vực công 
nghiệp theo quan điểm của tính tuần hoàn nền 
kinh tế. 
Phần lớn các chất ức chế tiềm năng là các 
hợp chất hữu cơ chứa các nguyên tử O, N, P hoặc 
S, cho phép hấp phụ trên bề mặt kim loại [2-6]. Gần 
đây, nhiều nghiên cứu đã cho thấy rằng một số loại 
thuốc kháng sinh có tiềm năng làm chất ức chế ăn 
mòn xanh [7-11]. Nước thải từ các bệnh viện chứa 
một lượng lớn các loại thuốc kháng sinh; hoặc, các 
loại thuốc kháng sinh hết hạn sử dụng nếu đem 
tiêu hủy cũng gây nên sự lãng phí và ô nhiễm môi 
trường. Xuất phát từ ý tưởng trên, chúng tôi tiến 
hành nghiên cứu khả năng ức chế ăn mòn của 
amoxicillin (AMO) ở nồng độ mg·L–1.   
Trong dung dịch axit, phân tử AMO có thể 
cùng tồn tại ở cả dạng trung tính và dạng proton 
hóa vì nó chứa oxy, nitơ và lưu huỳnh trong phân 
tử. Về vấn đề này, hiếm có bài báo nào xem xét đến 
dạng proton hóa của AMO và làm sáng tỏ cơ chế 
bảo vệ chống ăn mòn trong môi trường axit ở cấp 
độ phân tử của AMO. Amoxicillin (Hình 1) có tên 




Bên cạnh đó, các kỹ thuật thực nghiệm đã 
được sử dụng để xác định hoạt tính bảo vệ chống 
ăn mòn. Trong những năm gần đây, với sự phát 
triển của công nghệ máy tính và sự cải tiến của các 
lý thuyết tính toán, nhiều phương pháp như lý 
thuyết hàm mật độ (DFT), mô phỏng động lực học 
phân tử (MD) và mô phỏng Monte Carlo (MC) đã 
được sử dụng rộng rãi để làm rõ cơ chế chống ăn 
mòn [12]. Do đó, kỹ thuật này là một công cụ hữu 
ích để thu được các thông tin cơ bản như khả năng 
phản ứng, cấu hình hấp phụ ưu tiên, tương tác 
giữa chất ức chế/bề mặt kim loại và mối tương 




Hình 1. Cấu trúc phân tử của AMO 
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Do đó, trong nghiên cứu này, chúng tôi kết 
hợp cả phương pháp thực nghiệm và lý thuyết để 
nghiên cứu chi tiết cơ chế ức chế ăn mòn của AMO. 
Trong phần thứ nhất, chúng tôi tiến hành các phép 
đo giảm khối lượng, đo điện hóa, đo tổng trở, chụp 
ảnh hiển vi điện tử quét để đánh giá tác dụng ức 
chế ăn mòn của AMO ở các nồng độ khác nhau 
trong dung dịch HCl 1 M. Trong phần thứ hai, 
chúng tôi sử dụng phương pháp mô phỏng (DFT, 
MC và MD) để cung cấp những hiểu biết quan 
trọng về quá trình ức chế ở cấp độ phân tử.  
2 Thực nghiệm 
2.1 Vật liệu và hóa chất 
Vật liệu sử dụng trong nghiên cứu là thép 
(Dana – Ý) với thành phần khối lượng (xác định 
theo ASTM E 415-08) như sau: 0,2682% C; 0,5798% 
Mn; 0,2653% Si; 0,0211% S; 0,0685% Ni; 0,0946% Cr; 
0,2340% Cu; 0,0096% Mo; 0,0041% V; 0,0226% P và 
phần còn lại là Fe, chiếm 98,4322%. Điện cực sử 
dụng trong nghiên cứu là thép Dana – Ý trụ tròn có 
diện tích làm việc 0,785 cm2, đường kính 1 cm; 
phần còn lại được bọc bằng epoxy. 
Hóa chất nghiên cứu là dung dịch HCl 1 M 
được pha từ dung dịch HCl 37% (d = 1,19 kg·L–1; 
Merck – Đức) với nước cất. Amoxicillin sử dụng 
trong nghiên cứu có nồng độ 0, 20, 40, 60, 80 và 100 
mg·L–1, được pha từ AMO của hãng Sigma – 
Aldrich có độ tinh khiết lớn hơn 99,5% với dung 
dịch HCl 1 M.  
2.2 Xác định tổn hao khối lượng 
Thí nghiệm tổn hao khối lượng được thực 
hiện trên mẫu có kính thước 20 × 30 × 2 mm, ngâm  
trong dung dịch HCl 1 M khi không có chất ức chế 
và khi có chất ức chế AMO ở các nồng độ nghiên 
cứu trong 24 giờ ở 25 °C. Các mẫu trong thí nghiệm 
được chuẩn bị theo tiêu chuẩn G1 ASTM 2000. 
Khối lượng mẫu được xác định bằng cân phân tích 
Mettle Toledo ML 240T XT220A với độ chính xác 







trong đó W1 là tốc độ ăn mòn khi có chất cchế và 
W2 là tốc độ ăn mòn khi có chất ức chế được tính từ 
công thức (2) 
𝑊 =  
𝑚1 − 𝑚2
24 × 𝑆
× 100 (2) 
trong đó m1 và m2 là khối lượng (g) của mẫu thử 
trước và sau khi ngâm trong dung dịch thử một 
ngày; S là diện tích bề mặt của mẫu (cm2). 
2.3 Đo đường cong phân cực 
Tất cả các phép đo điện hóa được thực hiện 
trên thiết bị Potentiostat PGS-HH5 với hệ thống ba 
điện cực: điện cực so sánh Ag/AgCl với dung dịch 
bão hòa KCl; điện cực đối chứng được chế tạo từ 
thép không gỉ; điện cực làm việc sử dụng thép 
Dana – Ý như đã mô tả trong Phần 2.1, được đánh 
bóng bằng giấy nhám có độ mịn từ 800 đến 2000; 
phần còn lại được bọc bằng nhựa epoxy. Quét điện 
thế trong khoảng –700 mV đến –400 mV với tốc độ 
quét 1 mV·s–1. Nhiệt độ 25 °C được ổn định bằng 
bộ ổn nhiệt Stanhope-Seta, Model 22101 với độ 
chính xác ±0,1 °C. Tất cả các thí nghiệm điện hóa 
đều được thực hiện trong điều kiện không khuấy 
trộn. 
2.4 Ghi phổ tổng trở 
Các phép đo phổ tổng trở được thực hiện với 
chế độ đo: thời gian ổn định một giờ trong dung 
dịch HCl 1 M ở 25 °C khi có mặt chất ức chế và khi 
không có mặt chất ức chế; dải tần số là từ 10 đến 
100 kHz và 35 điểm đo trên thiết bị IM6 của hãng 
Zahner Electrik của Đức và phần mềm Thales 4.5.  
2.5 Quan sát bề mặt (SEM) 
Bề mặt điện cực chuẩn bị như trong Phần 2.1 
được đánh bóng, tẩy dầu mỡ bằng axeton, tráng 
bằng nước cất, sấy khô và sau đó ngâm trong dung 




dịch HCl 1 M khi không có mặt và có mặt chất ức 
chế với các nồng độ khác nhau trong sáu giờ. Sau 
đó, các mẫu thử được lấy ra khỏi dung dịch, tráng 
bằng nước cất và cuối cùng được phơi khô trong 
không khí. Bề mặt được quan sát bằng kính hiển vi 
điện tử quét (SEM) EVO-15 của hãng ZEISS (Mỹ). 
2.6 Phương pháp hóa tính toán  
Tính toán lượng tử  
Tính toán tối ưu hóa hình học và tần số dao 
động được thực hiện trên cả dạng trung tính và 
dạng proton của phân tử chất ức chế ở mức lý 
thuyết B3LYP/6-31+G(d,p). Tất cả các tính toán 
được thực hiện bằng chương trình Gaussian 09 
[13]. Các thông số được tính toán gồm orbital phân 
tử bị chiếm cao nhất (HOMO), orbital phân tử 
không bị chiếm thấp nhất (LUMO) và khoảng cách 
năng lượng giữa HOMO và LUMO (∆EL-H) được 
tính ở cùng mức lý thuyết. Các orbitan phân tử 
biên được sử dụng để dự đoán các trung tâm hấp 
phụ của phân tử chất ức chế.  
Phản ứng của AMO với proton 
AMO + H+ ⇌ AMOH+ (3) 
Để xác định vị trí ưu tiên proton hóa, giá trị 
ái lực proton (PA) và độ bazơ được tính theo công 
thức (4) và (5) [14-16] 
𝑃𝐴 = −∆𝐻 = −[𝐻(AMOH+)
− (𝐻(AMO) + 𝐻(H+))] 
(4) 
𝐵 = −∆𝐺 = −[𝐺(AMOH+)
− (𝐺(AMO) + 𝐺(H+))] 
(5) 
trong đó H và G là giá trị entanpy và năng lượng 
tự do Gibbs của dạng trung hòa (AMO), dạng 
proton hóa (AMOH+) và proton (H+). 
Mô phỏng Monte Carlo và mô phỏng                    
động lực học phân tử 
Sự tương tác giữa phân tử AMO và bề mặt 
Fe(110) được thực hiện thông qua mô phỏng 
Monte Carlo và mô phỏng động lực học phân tử 
bằng phần mềm Material Studio 7.0. Các trường 
lực COMPASS được sử dụng cho các mô phỏng 
của tất cả các nguyên tử và cấu trúc của các phân 
tử. Đầu tiên, mô phỏng Monte Carlo được thực 
hiện để xác định dạng tương tác bền nhất của phân 
tử ức chế với bề mặt Fe(110) dựa vào giá trị năng 
lượng hấp phụ. Sau đó, mô phỏng động lực học 
phân tử được tiến hành trong hộp có thể tích (41 × 
36 × 30 Å3) chứa tỷ lệ số phân tử H2O/HCl bằng 
500/9 [17], tương ứng với dung dịch HCl                
1 M và một phân tử AMO để mô hình hóa thực tế 
hơn quá trình ức chế ăn mòn thực nghiệm. Các 
thông số được thiết lập cho mô phỏng động lực học 
gồm nhiệt độ (298 K), thời gian của một bước mô 
phỏng (0,1 fs) và thời gian mô phỏng (500 ps). 
Năng lượng tương tác (Ett) và năng lượng liên kết 
(Elk) được tính theo công thức (6) và (7) 
Ett = Etổng – (EFe+ddHCl  + Echất ức chế) (6) 
Elk = –Ett (7) 
trong đó Etổng, EFe+ddHCl và Echất ức chế  lần lượt là tổng 
năng lượng của hệ, năng lượng của bề mặt sắt 
Fe(110) và dung dịch HCl và năng lượng của chất 
ức chế AMO. 
3 Kết quả và thảo luận 
3.1 Kết quả thực nghiệm 
Tổn hao khối lượng 
Tốc độ ăn mòn (Wcorr) và hiệu quả ức chế ăn 
mòn (H) của thép khi không có mặt và có mặt AMO 
ở nồng độ khác nhau sau 24 giờ ngâm trong dung 
dịch HCl 1 M được tính theo công thức (1) và (2). 
Tốc độ ăn mòn thép trong dung dịch HCl                     
1 M khi không có mặt chất ức chế là 1,077                  
mg·cm–2·g–1. Khi trong dung dịch có mặt AMO ở 
các nồng độ khác nhau, tốc độ ăn mòn giảm mạnh 
và còn 0,173 mg·cm–2·g–1 ở nồng độ 80 mg·L–1. Giá 
trị này giảm không đáng kể khi tăng nồng độ AMO 
từ 100 mg·L–1. Hiệu quả ức chế đạt 84,72% ở nồng 
độ 100 mg·L–1 (Bảng 1). Như vậy, khi có thêm chất 
ức chế, tốc độ ăn mòn của thép giảm rõ rệt so với 
trong dung dịch nền và đạt hiệu quả khá cao 
(>84%).
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Bảng 1. Hiệu quả ức chế của thép trong dung dịch HCl 1 M khi không có mặt và có mặt chất ức chế AMO ở các nồng 
độ khác nhau sau 24 giờ ở 25 °C 
Nồng độ (mg·L–1) 0 20 40 60 80 100 
S (cm2) 14,0 14,0 14,0 14,0 14,0 14,0 
Wcorr (mg·cm–2·g–1) 1,077 0,618 0,430 0,202 0,173 0,164 
H (%) – 42,64 60,06 81,27 83,98 84,72 
Đo đường cong phân cực 
Trước khi đo đường cong phân cực, điện cực 
thép được ngâm trong dung dịch HCl 1 M chứa 
AMO ở các nồng độ nghiên cứu ở 25 ± 0,1 °C trong 
một giờ. Các yếu tố ăn mòn điện hóa được ghi lại 
từ các phép đo đường cong phân cực bao gồm điện 
thế ăn mòn (Ecorr), mật độ dòng điện ăn mòn (Icorr) 
và hệ số góc của đường Tafel catốt và anốt (βc và 
βa).  
Rõ ràng là các đồ thị đường cong phân cực 
có xu hướng chuyển sang vùng mật độ dòng ăn 
mòn thấp hơn khi nồng độ AMO thay đổi từ 0 đến 
100 mg·L–1 (Hình 2). Tùy thuộc vào sự dịch chuyển 
của thế ăn mòn, chất ức chế được chia thành ba loại 
phổ biến là loại cực âm, loại cực dương và loại hỗn 
hợp. Nếu chênh lệch giữa hai mẫu Ecorr chất ức chế 
với Ecorr mẫu trắng thấp hơn 85 mV thì chất ức chế 
thuộc nhóm hỗn hợp [18, 19]. Hình 2 cho thấy sự 
dịch chuyển của Ecorr (AMO) là không đáng kể, do 
đó AMO được coi là một loại chất ức chế hỗn hợp. 
Điều đó có nghĩa là AMO tương tác với bề mặt sắt 
để tạo thành màng có thể ngăn chặn quá trình ăn 
mòn xảy ra ở anốt (thép nhẹ) và đồng thời ức chế 
quá trình khử ion H+ ở catốt. 
Có thể thấy khi nồng độ chất ức chế tăng thì 
mật độ dòng ăn mòn giảm dần (Bảng 2). Điều này 
cho thấy điện trở phân cực trong hệ tăng dần và tốc 
độ ăn mòn giảm. Trong dung dịch HCl                   
1 M, khi có mặt chất ức chế thì mật độ dòng ăn mòn 
giảm mạnh ở nồng độ 20 mg·L–1, tương ứng hiệu 
suất bảo vệ 43,08%. Khi tiếp tục tăng nồng độ chất 
ức chế thì hiệu suất bảo vệ tăng đến 81,90%, tương 
ứng với nồng độ chất ức chế 80 mg·L–1 và đạt cực 
đại 82,56% ở nồng độ 100 mg·L–1. 
Ngoài ra, hệ số góc của đường Tafel catốt 
(βc) luôn thấp hơn hệ số góc của đường Tafel anốt 
(βa), chứng tỏ phản ứng catốt xảy ra dễ dàng hơn 
so với phản ứng anốt. 
 
Hình 2. Đường cong phân cực của thép ngâm trong 
một giờ tại 25 °C trong dung dịch HCl 1 M khi 
không có mặtvà có mặt chất ức chế AMO ở các nồng 
độ khác nhau 
 




Bảng 2. Kết quả ngoại suy Tafel của quá trình ăn mòn thép trong dung dịch HCl 1 M khi không có                                  













0,0 0,5557 0,0615 0,0970 1,30 × 10–1 – 
20,0 0,5567 0,0505 0,1018 7,43 × 10–2 43,08 
40,0 0,5556 0,0462 0,0900 5,38 × 10–2 58,74 
60,0 0,5767 0,0504 0,0923 2,59 × 10–2 80,14 
80,0 0,5771 0,0526 0,0689 2,36 × 10–2 81,90 
100,0 0,5797 0,0475 0,0683 2,27 × 10–2 82,56 
Hấp phụ đẳng nhiệt 
Kết quả thí nghiệm từ phương pháp đường 
cong phân cực của AMO sau một giờ ngâm trong 
dung dịch HCl 1 M ở 25 ± 0,1 °C, không khuấy trộn 
với nồng độ chất ức chế từ 20 đến 100 mg·L–1, cho 
thấy AMO hoạt động như một chất ức chế hỗn hợp 
Về mặt lý thuyết, tồn tại nhiều mô hình hấp 
phụ khác nhau. Chúng tôi giả sử quá trình hấp phụ 
xảy ra theo mô hình hấp phụ đẳng nhiệt Langmuir, 
theo phương trình (8) 








trong đó K là hằng số cân bằng hấp phụ; C là nồng 
độ chất bị hấp phụ (chất ức chế); θ là phần bề mặt 
bị che phủ (coi lớp hấp phụ là đơn lớp, coi quá 
trình ăn mòn là đồng đều trên toàn bề mặt kim loại, 
hiệu quả bảo vệ ăn mòn giả thiết tương ứng với 
phần bề mặt được ngăn cách với môi trường, tức 
phần bề mặt bị che phủ, kim loại chỉ bị ăn mòn 
phần bề mặt không bị che phủ, khi đó θ = Hiệu suất 
bảo vệ/100). 
Đường hấp phụ đẳng nhiệt Langmuir của 
AMO lên thép trong dung dịch HCl 1 M (Hình 3) 
có hệ số tương quan R2 = 0,975, chứng tỏ sự hấp 
phụ của AMO (trong khoảng nồng độ từ 20 đến 
100 mg·L–1) lên bề mặt thép trong môi trường HCl 
1 M tuân theo mô hình hấp phụ đẳng nhiệt 
Langmuir. Tuy nhiên, giá trị hệ số góc khác 1, cho 
thấy phương trình đẳng nhiệt hấp phụ không được 
tuân thủ nghiêm ngặt; sự hấp phụ không hoàn toàn 
đơn lớp. Trong trường hợp này có thể sử dụng 
phương trình hiệu chỉnh được nhiều tác giả chấp 
nhận [20, 21]. 
Phương trình này có dạng tuyến tính:                         
y = ax + b với y = C/ và b/a = 1/K 
trong đó C là nồng độ chất bị hấp phụ (ở đây là 
nồng độ ức chế) mol·L–1; K là hằng số cân bằng hấp 
phụ – nhả hấp phụ; θ là độ che phủ bề mặt. 
Hình 3. Đường hấp phụ đẳng nhiệt Langmuir của 
AMO lên thép trong dung dịch HCl 1 M 
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Đồ thị C – C/ theo các số liệu thực nghiệm 
và kết quả được đưa ra trên Hình 3 cho thấy, sự 
hấp phụ của AMO lên bề mặt thép tuân theo quy 
luật đường thẳng với hệ số tương quan R2 ≥ 0,97. 
Theo lý thuyết thống kê [22], đối với phương trình 
hai biến, hệ số tương quan R ≥ 0,9 hay R2 ≥ 0,8 thì 
sự tương quan là chặt chẽ. Như vậy, sự hấp phụ 
của AMO tuân theo quy luật Langmuir với mức độ 
chặt chẽ. 
Hằng số cân bằng hấp phụ K = 11,698. Tính 
thế đẳng nhiệt đẳng áp của quá trình hấp phụ (G0) 
từ hằng số cân bằng theo phương trình 10 [10] 
∆G0= –2,303 × R × T × log(55,5 × K) (10) 
trong đó R là hằng số khí; T là nhiệt độ thực nghiệm 
(298 K); 55,5 là nồng độ mol·L–1 của nước. 
Kết quả Bảng 3 với G0 = –16,32 kJ·mol–1. Kết 
quả này cho thấy quá trình hấp phụ của AMO lên 
bề mặt thép trong dung dịch HCl 1 M là quá trình 
tự diễn biến. Hơn nữa, theo các tác giả [23-25], khi 
giá trị tuyệt đối của G0 nhỏ hơn 40 kJ·mol–1 thì quá 
trình hấp phụ xảy ra theo cơ chế hấp phụ vật lý. 
Như vậy, quá trình hấp phụ xảy ra thuận lợi và đã 
hạn chế được sự ăn mòn của thép 
Phổ tổng trở 
Các mẫu điện cực thép được ngâm trong 
một giờ trong dung dịch HCl 1 M ở 25 °C khi 
không có mặt chất ức chế AMO và khi có mặt chất 
ức chế AMO nồng độ từ 20 đến 100 mg·L–1 và đo 
theo phương pháp tổng trở (Hình 4a), tương ứng 
với quá trình ăn mòn chủ yếu bị khống chế bởi quá 
trình chuyển điện tích.  
Hình 4a cho thấy phổ thu được chỉ gồm một 
hình bán nguyệt dạng nén thể hiện tụ điện của lớp 
kép trong hệ ăn mòn của thép trong axit không 
phải là tụ lý tưởng mà giống một phần tử pha 
không đổi (CPE). Dữ liệu phổ được phân tích bằng 
thiết lập mạch tương đương (Hình 4b) mô tả sự 
tương tác giữa bề mặt thép và dung dịch axit. Tất 
cả các thông số trở kháng như điện trở dung dịch 
(Rs), điện trở tích điện (Rct) và điện dung hai lớp 
(Cdl) được tính và trình bày trong Bảng 3 dựa trên 
sự phù hợp của đồ thị Nyquist với mạch điện hóa 
được đề xuất sử dụng phần mềm Thales 4.5.  
CPE là phần tử pha không đổi thay thế điện 
dung lớp kép (Cdl). Phương trình tổng trở của CPE 





Phương trình (11) cho thông tin về mức độ 
không lý tưởng của điện dung. Nếu bề mặt điện 
cực đồng nhất và phẳng thì n = 1 và điện dung tính 
được là điện dung lớp kép Cdl. Trên thực tế, khi n~1 
thì CPE đặc trưng cho điện dung lớp kép, nhưng 
góc lệch pha chỉ xấp xỉ 90 độ, thường được sử dụng 
trong các hệ ăn mòn hay hệ hấp phụ. Điện dung 
lớp kép (Cdl) có thể được tính theo phương trình 
[27] 
Cdl = Y0 × (ωmax)
n – 1 (12) 
trong đó ωmax = 2πfmax  với fmax (Hz) là tần số ứng 
với giá trị lớn nhất của thành phần ảo của biểu đồ 
Nyquist; Y0 là độ lớn của CPE.
Bảng 3. Thông số của quá trình ăn mòn đối với thép trong dung dịch HCl 1 M khi không có và khi có chất ức chế 





















0 1,095 11,91 267,20 18,80 3,54 13,00 0,879 19,7 149,17 – 
20 1,829 21,80 128,70 50,01 6,78 23,62 0,852 13,7 66,62 44,97 
40 1,282 31,14 114,20 42,68 4,76 32,40 0,862 13,7 61,61 59,88 
60 1,704 48,93 88,62 42,46 4,78 50,58 0,847 24,0 41,14 74,30 
80 2,124 67,51 66,72 42,43 4,70 69,53 0,842 24,0 30,20 81,31 
100 1,575 79,30 50,27 58,14 6,38 80,77 0,829 13,7 23,50 83,91 





Hình 4. Phổ Nyquist (a) và sơ đồ mạch tương đương (b) của hệ thép trong dung dịch HCl 1 M khi không có mặt                         
và có mặt AMO với nồng độ khác nhau ở 25 °C
Bảng 3 cho thấy điện trở chuyển điện tích Rct 
tăng từ 21,80 đến 79,30 Ω·cm2 khi nồng độ AMO 
tăng từ 20 đến 100 mg·L–1. Cụ thể, trong HCl, Rp là 
13,00 Ω·cm2, nhưng khi có mặt AMO với các nồng 
độ từ 20 đến 100 mg·L–1, giá trị này tăng lần lượt là 
23,62; 32,40; 50,58; 69,53 và 80,77 Ω·cm2. Điều này 
chứng tỏ AMO đã khống chế quá trình chuyển 
điện tích, từ đó làm giảm ăn mòn thép trong HCl. 
Khả năng ức chế ăn mòn tăng từ 44,97 đến 83,91% 
theo nồng độ AMO trong dung dịch. 
Theo mô hình Helmholz, sự thay đổi của giá 
trị Cdl có thể do sự thay thế đáng kể các phân tử 
nước bởi vì các phân tử hữu cơ hấp phụ lên bề mặt 
kim loại làm giảm hằng số điện môi cục bộ hoặc 
làm tăng chiều dày lớp điện kép [28, 29]. Theo một 
số tác giả, sự giảm Cdl cũng có thể do sự hấp phụ 
của chất ức chế diễn ra trên bề mặt kim loại [30]. 
Ngoài ra, khi dung dịch có thêm AMO thì 
giá trị n giảm. Điều đó cho thấy bề mặt điện cực trở 
nên kém đồng nhất hơn bởi vì lớp màng bảo vệ 
(lớp hấp phụ) hình thành trên bề mặt thép [31]. 
Hiệu quả ức chế ăn mòn (được tính từ Rp) tăng 
tương ứng từ khoảng 44,97 đến 83,91% khi nồng 
độ AMO tăng từ 20 đến 100 mg·L–1. Tuy nhiên, hiệu 
quả tăng không đáng kể khi nồng độ AMO tăng từ 
80 đến 100 mg·L–1. Kết quả đo phổ tổng trở cũng 
tương đồng với kết quả nghiên cứu bằng phương 
pháp đo đường cong phân cực. 
Phương pháp quan sát bề mặt (SEM) 
Kết quả thu được từ phương pháp điện hóa 
cho thấy AMO với nồng độ 100 mg·L–1 có hiệu quả 
bảo vệ thép cao nhất. Vì vậy, chúng tôi tiến hành 
chụp ảnh SEM bề mặt mẫu thép ngâm trong dung 
dịch HCl 1 M chứa AMO 100 mg·L–1 để so sánh 
hình thái học với mẫu trước khi ngâm và mẫu 
trong dung dịch không có mặt AMO. 
Ảnh hiển vi quang học của thép sau khi 
ngâm trong dung dịch nghiên cứu sáu giờ với độ 
phóng đại 2000 lần khi không có mặt và có mặt chất 
ức chế được trình bày trên Hình 5. Bề mặt của thép 
trước khi ngâm trong dung dịch HCl                   
1 M có bề mặt tương đối đồng đều (Hình 5a). Sự 
xuất hiện các đường không bằng phẳng là do quá 
trình xử lý về mặt cơ học. Sau khi ngâm trong dung 
dịch HCl 1 M thì bề mặt mẫu thép bị ăn mòn mạnh; 
các trung tâm ăn mòn bị phá vỡ và nứt rộng, sâu. 
Lớp sản phẩm ăn mòn dày đặc, mẫu đã bị ăn mòn 
nhiều (Hình 5b). Khi có mặt chất ức chế AMO 100 
mg·L–1, bề mặt mẫu thép có mật độ và kích thước 
của các điểm ăn mòn nhỏ và không sâu (Hình 5c). 
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Hình 5. Ảnh SEM mẫu thép Dana – Ý trong dung dịch HCl 1 M sau sáu giờ ngâm ở 25 °C  
(a) trước khi ăn mòn; (b) trong dung dịch HCl 1 M; (c) trong dung dịch HCl 1 M + 100 mg·L–1 AMO
3.2 Kết quả tính toán lý thuyết 
Trong môi trường axit, các dị tố (như O, N 
và S) trong phân tử chất ức chế ăn mòn có thể dễ 
dàng bị proton hóa [32, 33]. Do đó, để mô phỏng 
các điều kiện thực nghiệm, cả hai trạng thái tồn tại 
của AMO đều được nghiên cứu. Amoxicillin có sáu 
vị trí có thể bị proton hóa là N9, N12, N19, O20, 
O21 và S14 (Hình 1). Để tìm vị trí dễ xảy ra quá 
trình proton hóa, chúng tôi tính các giá trị ái lực 
proton (PA) và độ bazơ (B) bằng phương pháp 
B3LYP/6-31+G(d, p) (Bảng 5). Kết quả cho thấy vị 
trí ưu tiên xảy ra proton hóa là N19 với PA = 249,9 
kcal·mol–1 và B = 242,5 kcal·mol–1. 
Hiệu quả của quá trình bảo vệ chống ăn mòn 
phụ thuộc vào khả năng hấp phụ của chất ức chế 
trên bề mặt kim loại do khả năng cho – nhận điện 
tử giữa hợp chất hữu cơ và nguyên tử sắt. Khả 
năng cho điện tử của các hợp chất chống ăn mòn 
được đặc trưng bằng sự phân bố điện tử HOMO và 
LUMO đại diện cho sự nhận điện tử. Cấu trúc tối 
ưu, HOMO và LUMO của chất ức chế AMO ở các 
trạng thái trung tính và proton hóa được mô tả trên 
Hình 6. 
Ở trạng thái trung tính, HOMO của AMO 
xuất phát từ vòng benzen và nhóm amin (–NH2), 
còn mật độ điện tử LUMO xuất phát từ hai vòng 
chứa lưu huỳnh và nitơ. Đối với trạng thái proton 
hóa, vùng HOMO phân bố xung quanh hai dị vòng 
chứa nguyên tử nitơ và lưu huỳnh trong khi mật 
độ điện tử của LUMO cho thấy sự đóng góp chính 
từ vòng thơm và nhóm amin. Có thể thấy rằng sự 
phân bố mật độ điện tử trên các orbital biên của 
AMO ở dạng proton hóa bị đảo ngược so với sự 
phân bố mật độ điện tử của các orbital biên dạng 
trung tính. Đây được xem là vùng hoạt động xảy 
ra sự chuyển điện tử giữa bề mặt kim loại và phân 
tử AMO hoặc ngược lại. Do đó, sự phân bố mật độ 
điện tử trong các orbital phân tử biên là thông tin 
rất hữu ích trong việc xác định hướng hấp phụ 
giữa bề mặt kim loại và AMO.
Bảng 4. Các giá trị ái lực proton (PA) và độ bazơ (B) được tính toán ở mức lý thuyết B3LYP/6-31+G(d,p) 
Hợp chất AMO 
Vị trí proton hóa N9 N12 N19 O20 O21 S14 
PA (kcal·mol–1) 218,8 223,5 249,9 215,9 203,2 205,7 
B (kcal·mol–1) 211,3 215,3 242,5 208,2 195,2 197,4 





Hình 6. Cấu hình tối ưu và orbital biên của AMO ở trạng thái trung hòa và proton hóa ở mức lý thuyết B3LYP/6-
31+G(d,p) trong pha khí 
Để biểu thị cường độ của tương tác cho nhận 
giữa bề mặt của sắt và AMO, chúng tôi tính các 
năng lượng EHOMO, ELUMO và ΔEL–H (khoảng trống 
năng lượng). Các thông số quan trọng này xác định 
khả năng phản ứng của phân tử chất ức chế. Nếu 
giá trị EHOMO càng cao thì khả năng cho điện tử càng 
dễ dàng, còn khi giá trị ELUMO thấp hơn thì khả năng 
nhận điện tử được ưu tiên hơn. Các kết quả thu 
được trên Hình 6 cho thấy giá trị EHOMO của trạng 
thái trung hòa (–6,32 eV) cao hơn ở trạng thái 
proton hóa (–9,40 eV). Do đó, dạng trung hòa có xu 
hướng chuyển các điện tử đến các orbital 3d trống 
của sắt và tạo thành một lớp hấp phụ trên bề mặt 
của thép. Tuy nhiên, giá trị ELUMO của dạng proton 
hóa (−4,52 eV) thấp hơn so với của dạng trung hòa 
(−1,04 eV). Điều đó có nghĩa là trạng thái proton 
hóa dễ lấy điện tử từ orbital d của kim loại hơn so 
với trạng thái trung hòa. Ngoài ra, khoảng trống 
năng lượng (ΔEL–H) cũng cho biết về khả năng phản 
ứng hoặc độ ổn định của phân tử chất ức chế. Với 
giá trị ΔEL–H nhỏ hơn, phân tử trở nên có khả năng 
phản ứng lớn hơn và dẫn đến sự hấp phụ lên bề 
mặt sắt tăng lên [34, 35]. Hình 7 trình bày phổ mật 
độ trạng thái (DOS) đối với cả hai dạng tồn tại của 
AMO. Các đường màu xanh lá cây là các orbital bị 
chiếm và các đường màu đỏ là các orbital không bị 
chiếm và khoảng cách giữa chúng là vùng cấm. 
Dựa trên dữ liệu từ Hình 7, giá trị ΔEL–H của dạng 
proton hóa (4,88 eV) thấp hơn so với các dạng 
trung tính (5,28 eV). Do đó, dạng proton hóa của 
AMO dự kiến sẽ hấp phụ trên bề mặt kim loại 
nhiều hơn. 
Cấu hình năng lượng thấp nhất của dạng 
trung tính (AMO) và proton hóa (AMOH+) hấp 
phụ trên Fe (110) thu được từ mô phỏng MC được 
trình bày trên Hình 8. Rõ ràng là khung phân tử 
của AMO trung tính/proton hóa nằm gần như song 
song với bề mặt kim loại. Năng lượng hấp phụ âm 
hơn cho thấy hệ nghiên cứu ổn định hơn với tương 
tác mạnh giữa chất ức chế và bề mặt sắt. Kết quả ở 
Bảng 6 cho thấy dạng proton hóa có khả năng 
tương tác với bề mặt kim loại mạnh hơn và hấp 
phụ mạnh hơn so với dạng trung tính bởi vì năng 
lượng hấp phụ của AMOH+ (–207,56 kcal·mol–1) âm 
hơn của AMO trung tính (–186,73 kcal·mol–1).
Tạp chí Khoa học Đại học Huế: Khoa học Tự nhiên 








Hình 7. Phổ mật độ trạng thái của AMO ở trạng thái trung hòa và proton hóa ở mức lý thuyết B3LYP/6-31+G(d,p) 
 
Hình 8. Cấu hình năng lượng thấp nhất của dạng trung tính (AMO) và proton hóa (AMOH+) hấp phụ trên Fe (110)
Bảng 5. Năng lượng hấp phụ của cấu hình bền nhất 
trên bề mặt Fe(110) của AMO ở trạng thái trung hòa và 
proton hóa 
Hệ 




Để mô phỏng môi trường ăn mòn thực 
nghiệm, chúng tôi tính toán động lực học phân tử 
trong một hộp chứa 491 tiểu phân H2O, 9 tiểu phân 
H3O+ và 9 tiểu phân Cl–, tương ứng với dung dịch 
HCl 1 M để phân tích khả năng chống ăn mòn của 
AMO. Từ các cấu hình hấp phụ bền nhất của cả 
dạng trung tính và dạng proton hóa trên hệ 
Fe(110)/HCl (Hình 9), có thể thấy rằng tất cả các 




cấu hình của AMO đều có xu hướng định hướng 
song song với bề mặt điện cực trong dung dịch 
HCl. Điều này tương tự với kết quả thu được từ mô 
phỏng Monte Carlo, chứng tỏ rằng các dị tố và điện 
tử  của AMO (trung hòa và proton hóa) có thể 
tương tác mạnh với các obitan d còn trống của Fe 
để tạo thành các liên kết phối trí bền vững. Sau đó, 
lớp màng mỏng có thể hình thành và bao phủ bề 
mặt thép để bảo vệ quá trình ăn mòn. Ngoài ra, các 
tương tác giữa chất ức chế và bề mặt thép còn thể 
hiện qua năng lượng tương tác và năng lượng liên 
kết. Đây là những đại lượng quan trọng để xác 
định khả năng liên kết của AMO trên bề mặt sắt. 
Dữ liệu từ Bảng 6 cho thấy giá trị Ett của hệ 
Fe(110)/AMOH+/HCl âm hơn so với của hệ 
Fe(110)/AMO/HCl. Do đó, hệ Fe(110)/AMOH+/HCl 
ổn định hơn và hấp phụ mạnh hơn, dẫn đến hiệu 
quả ức chế ăn mòn cao hơn hệ Fe(110)/AMO/HCl. 
Như vậy, dạng proton hóa của AMO đã góp phần 
đáng kể vào việc bảo vệ bề mặt Fe chống lại quá 
trình ăn mòn. 
 
Hình 9. Cấu hình của AMO (dạng trung tính và proton hóa) hấp phụ trên Fe (110) trong dung dịch HCl 1 M 
 
Bảng 6. Năng lượng tương tác và năng lượng liên kết của AMO trên bề mặt Fe(110) (kcal·mol–1) 
Hệ Etổng EFe+ddHCl Echất ức chế Ett Elk 
Fe(110)/AMO/HCl 4875,1 4630,3 1999,6 –1754,8 1754,8 
Fe (110)/AMOH+/HCl 4878,5 4630,3 2004,6 –1756,4 1756,4 
Tạp chí Khoa học Đại học Huế: Khoa học Tự nhiên 
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4 Kết luận 
Trong bài báo này, chúng tôi đã trình bày cơ 
chế chống ăn mòn và các đặc tính của amoxicillin 
trên thép nhẹ trong môi trường HCl 1 M thông qua 
nghiên cứu thực nghiệm và nghiên cứu lý thuyết. 
Amoxicillin có khả năng ức chế sự ăn mòn của thép 
nhẹ trong dung dịch HCl 1 M với hiệu suất ức chế 
ăn mòn tăng dần theo nồng độ của AMO và đạt cực 
đại ở nồng độ 100 mg·L–1. Trạng thái proton hóa 
của AMO đóng góp đáng kể vào việc bảo vệ bề mặt 
thép nhẹ chống lại quá trình ăn mòn. 
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